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互変異性の研究 
9-ヒドロキシフェナレノン誘導体は結晶内互変異性に基づく誘電性を示すこと
が知られている。その誘電応答の起源は、プロトン移動と連動した互変異性に伴
って分極反転が生じる点にある。この互変異性過程は双極子モーメントの反転を
伴う。このとき分極反転により、物質は誘電体として振舞うと考えることができ
る。この分極反転はポテンシャルの形と障壁の高さに依存していると考えられて
いる。また、分子内で閉じた孤立水素結合系とみなせることから、水素結合型誘
電体の本質を探るのに格好の系と考えられる。 
本研究では、ポテンシャルの形と障壁の高さを固体NMR分光法によって求めること
と、分析に必要な新たな手法と解析方法の提案を行った。 
 
ID exchange NMR method 
2次元交換分光法は交差緩和や化学交換、スピン拡散を決定する一般的な手法で
ある。しかしながら、測定には長い測定時間が必要となる。このことは、2Ｄ NMR
スペクトルから定量的に正確なデータを得ることが困難という問題が生ずる。な
ぜなら、目的のピークそれぞれに絶対値変換が必要となるためである。そこで今
回は定量的な情報が得られるような2次元交換に類似した1次元交換NMR測定を行
った。今回用いたパルス系列と過去に行われている交換NMR測定の一番の違いは、
選択的励起パルスを用いたことである。異なるサイト間で交換過程が生じている
系に対して、特別なパルス系列を用いることで、2次元交換スペクトルを輪切りし
たものに相当する、1D交換NMRスペクトルを得た。また得られたスペクトルの解析
方法に関しての検討も行った。 
 
9-ヒドロキシフェナレノンのポテンシャル 
固体交換NMR測定によって、速度定数を温度を変化させてCPMAS測定を行うことで
各温度の分裂幅を決定した。これらの結果から9-ヒドロキシフェナレノンのポテ
ンシャルの形は非対称型となることが分かった。またポテンシャルに関する 
各エネルギーは表1のようになった。 
今回の測定結果では期待していたよ
うな解析結果が得られなかった。こ
れはスペクトルの十分な積算回数と
ポイント数を得ていないためだと思
われる。 
今後の課題としてこの点の改善が挙
げられる。 
 
表1 
9-ヒドロキシフェナレノンの解析結果 
  解析① 解析② 
速度定数ｋ1 0.39 0.1
速度定数ｋ2 0.023 0.022
平衡定数 K 0.058 0.22
静止分裂幅 8.064161 11.23026
⊿G（J） 4.97 6.66
⊿Gk1（J） 1.64×10*3 4.02×10*3 
⊿Gk2（J） 6.58×10*3 6.66×10*3 
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